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- CHAPITRE 3 - 
LE PROGRAMME DE SIMULATION DE TRANSLATIONS: 
1.-Introduction 
2.-Le processeur vec tor ie l  FPSIOO 
3.-Principes d'organisation 
1.-Le programme INIT 
2.-Calculs préparatoires 
3.-Calcul d'une ligne d'image 
a )  I n t r o d u c t i o n  
b )  ~ n t e n s i t é  r é f l é c h i e  p o u r  une  p o s i t i o n  du point source 
c )  Eclatement ,  sommation e t  a p o d i s a t i o n  
d )  Réduction du temps de  calcul 
4.-Système d e  sauvegardes 
Cm/-Visualisation des images .  
1.-Importance de l a  visualisation 
2.-Gifférentes méthodes employées 
3.-Visualisation sur P 6 r i c o l o r  2000 
Dans  ce  c h a p i t r e  nous présentons les programmes utilisés pour 
la simulation des images d e  dislocation en translation, et p l u s  
p a r t i c u l i è r e m e n t  l e  programRe d e  c a l c u l  ADELE.  près des généralités 
concernant l'organisation d'ensemble du logiciel, ainsi que la 
machine sur l a q u e l l e  son t  e f f e c t u é s  les calculs, nous décrivons de 
manière plus détaillée ces programmes. Une p a r t i e  d e  c e t t e  
d e s c r i p t i o n  a e t 6  r e j e t é e  dans des annexes afin de  ne  pas alourdir 
le texte. 
La f i g u r e  3 1  présente l'ensemble d e s  o u t i l s  informatiques mis 
en oeuvre p o u r  la simulation des images d e  dislocation en 
t r a n s l a t i o n .  Du p o i n t  d e  vue logiciel cet ensemble e s t  composé d e  
trois programmes: 
-Le programme INIT permet d'entrer d e  manière conversationelle 
les données nécessaires à la s i m u l a t i o n ,  et effectue l e s  
initialisations i n d i s p e n s a b l e s  pour l'exécution d u  programme de 
calcul ADELE. Ses différentes utilisations p o s s i b l e s  seront 
i n d i q u é e s  au paragraphe 8-1.  
-Le programme ADELE comporte une première p a r t i e  de c a l c u l s  
préparatoires e x é c u t i e  s u r  mini ordinateur ( H i n i 6  de B u l l ) .  Cette 
exécution ne demande qu'un tetnps d e  c a l c u l  d e  l'ordre de la minute. 
Par contre, la s i m u l a t i o n  d e  l'image serait beaucoup trop longue si 
elle était ef fectuée  sur le Mini6. C'est pourquoi, pour accélérer 
l'intégration des équations d e  Takagi, on utilise un processeur 
v e c t o r i e l  q u i  sera décri t  au paragraphe 2. 
-Le d e r n i e r  programme VISUAL sert à envoyer l ' i ~ a g e  simulée 
sur une console d e  traitement d'image a f i n  d e  l a  comparer à l a  
t o p o g r a p h i e  expérimentale.  La visualisation des images calculées 
fera l'objet du paragraphe C. 
2.-LE PROCESSEUR VECTORIEL FPS100: 
Un processeur vectoriel est un véritable o r d i n a t e u r  q u i  
t r a v a i l l e  s o u s  la direction d ' u n  ordinateur "hôtew en parallèle avec 
celui-ci. C ' e s t  une m a c h i n e  qui a été conçue spécialement pour le 
calcul scientifique. Si on l'utilise simplement à p a r t i r  d'un 
programme F o r t r a n  e l l e  atteint son efficacité maximum lorsque  ces  
calculs p o r t e n t  s u r  des vecteurs ,  où plus généralement des tableaux. 
On peut cependant profiter de la puissance d u  processeur vectoriel 
pour effectuer n'importe quel t y p e  d e  c a l c u l  A condition de le 
programmer en language assembleur: c ' e s t  ce que nous avons f a i t  p o u r  
l ' i n t é g r a t i o n  d e s  équations d e  Takagi .  
Le FPS100 a é t é  construit avec d e s  circuits i n t é g r é s  rapides, 
ce qui lui donne un temps d e  cycle machine d e  250 ns. Les nombres 
f l o t t a n t s  qu'il u t i l i s e  sont représentés  par d e s  mots  de 38 b i t s  
avec 10 bits pour l'exposant et 28 pour la mantisse. Ceci permet 
l'emploi d e  nombres allant e n v i r o n  d e  2 IO-"' jusgufa + 1 0 + ' ~ '  . 
Les c a l c u l s  e f f e c t u é s  s o n t  ainsi précis  (9 chiffres s i g n i f i c a t i f s )  
et les erreurs d'arrondi faibles lors de c a l c u l s  i t t é r a t i f s .  
L'architecture i n t e r n e  d u  FPSlOO e s t  représentée sur l a  f igure  
32. Elle se compose d e  t r o i s  u n i t é s  logiques pouvant  f o n c t i o n n e r  
indépendemment les u n e s  des autres: 
-lPadditioneur f l o t t a n t  (FA) est un additioneur d e  structure 
" p i p e - l i n e w  à deux é t a g e s .  Le temps nécessaire à une addition seule 
est donc de 2 cyc le s  s o i t  500 n s ,  mais du f a i t  d e  l a  s tructure 
p i p e - l i n e  i l  f a u t  n + l  cycles seulement pour faire n additions 
successives.  
-le mult ip l ieur  flottant (FK) es t  lui aussi de type p i p e - l i n e  mais à 
trois é tages .  L'exécution d'une multiplication seule demande 3 
cycles = 750 ns, mais p o u r  n multiplications successives i l  ne 
faudra que n+2 cycles. 
-l'unité arithmétique e t  logique (ALU) q u i  o p è r e  sur  des nombres 
e n t i e r s  de 16 b i t s .  Ces nombres sont contenus soit dans les 16 
régistres de travail (S-Pad) u t i l i s e s  en particulier comme compteurs 
de boucle, soit dans les 3 r é g l s t r e s  d'adresses ( A ~ . R )  de la mémoire 
table, de la mémoire principale d e  données e t  d e s  rég iatres  
f l o t t a n t s .  
Le FPSlOO e s t  composé d e  mémoires distinctes p o u v a n t  etre lues 
simultanément: 
-la mémoire t a b l e  ( T M )  où l e  constructeur a stocké d e s  constantes  
u t i l e s  a i n s i  que des tables de valeurs (sinus ou cosinus par 
e x e m p l e ) .  C'est la seu le  mémoire qui n e  peut ê tre  que lue ( R O M ) .  
- l a  mémoire principale  d e  données (MD) de 32 kmots d e  38  b i t s .  La 
l e c t u r e  d'un mot se f a i t  e n  t r o i s  cyc l e s  machine.  
-la m é ~ o i r e  programme (Ps) q u i  permet d e  stocker l e  prograrme qui 
d o i t  être exécuté  par l e  FPS100. Cette mémoire a une c a p a c i t é  d e  4 
knots, chaque mot d' ins t ruc t ion  faisant 6 4  bits. 
-64  registres f l o t t a n t s  (DPX e t  DPY) q u i  peuvent être Tus et écrits 
en un seul cycle. Ces régistres sont t rès  utils pour stocker d e s  
r k s u l t a t s  de c a l c u l s  in termédia ires .  
De nombreux bus p a r a l l è l e s  (lignes pour faire transiter les 
informations) relient les d i f f é r e n t e s  part ies  d e  l a  machine. 
L'annexe 4 présen te  q u e l q u e s  n o t i o n s  de b a s e s  sur 
l'utilisation du processeur v e c t o r i e l  F P S I O O .  
3.-PRINCIPES D'ORGANISATION: 
Une image e s t  constituée d e  lignes correspondant chacune à un 
plan d'incidence. Le calcul d'une ligne est i n d é p e n d a n t  de  celui des 
autres. Le programme ADELE opère donc d e  façon r é p é t i t i v e :  il 
ca l cu l e  les l i g n e s  d e  l'image les  u n e s  a p r k s  l e s  autres  d e  l a  meme 
rianière. Le p r i n c i p a l  paramètre q u i  change d'une ligne à la suivante 
est la position du c o e u r  d e  l a  dislocation dans le plan d'incidence 
considéré. 
La simulation compléte d'une image en translation demande un 
temps d e  calcul l o n g :  d e  q u e l q u e s  heures à quelques  d i z a i n e s  
d 'heures.  Un tel temps n'est généralement pas  d i s p o n i b l e  en une 
seule f o i s .  Il est donc nécessaire  d e  pouvoir arrêter  la simulation 
d 'une  image au bout d'un t emps  déterminé, e t  d e  l a  reprendre p l u s  
t a r d  au stade où e l l e  en était. 
De p l u s  p e n d a n t  des durées auss i  l ongues ,  r i e n  n e  g a r a n t i t  que 
l e  système dtexploftation ne va pas s'arrêter pour une raison 
quelconque. 
C'est pourquoi n o u s  avons inclus d a n s  n o t r e  programme un 
systkme de sauvegardes, avec possibilit& de redémarrage automatique. 
Le p r i n c i p e  en est le suivant: 
le programme écrit alternativement dans deux fichiers, à l a  
fin du calcul d e  chaque ligne d'image, les valeurs d e  toutes les 
variables n é c e s s a i r e s  au c a l c u l  d e  la l i g n e  s u i v a n t e .  En cas d'arrêt 
v o l o n t a i r e  ou non, le programme choisira au redémarrage l e  fichier 
d e  sauvegarde l e  p l u s  a n c i e n  (car  on n ' e s t  pas assuré que l'arrêt 
n ' a  pas eu lieu p e n d a n t  l'écriture du plus r é c e n t )  p o u r  y l i r e  les 
valeurs des variables  s a u v e g a r d é e s .  P u i s  l a  simulation se poursuivra 
avec ces valeurs .  La perte d e  temps maximum q u i  en résul te  e s t  donc 
égale au temps d e  calcul d e  deux lignes d' image .  
1.-LE PROGRAMME INIT: 
Les données pour le programme AGELE s o n t  entrées d e  manière 
conversationelle grace au programme INIT. Celu i -c i  peut être  utilisé 
de trois manigres d i f f é r e n t e s .  
-La première permet de  c r é e r  un fichier d e  données entièrement 
nouveau. L'utilisateur entre successivement au c l a v i e r  la va leur  des 
d o n n é e s  demandees par le programme, puis contrôle ces valeurs q u i  
s f  affichent sur 1 ' écran pour  u n e  co r rec t ion  éventue l l e  (figure 35). 
INIT genère alors le f i c h i e r  de données DATA2, ainsi que deux 
fichiers d'aiguillage SCVl et SOV2 qui c o n t i e n n e n t  e n  particulier l a  
valeur d u  nombre maximum de plans ca lcu lé s  (MAXPL)  que le programme 
ADELE ne d e v r a  pas dépasser. C'est en choisissant ce paramètre MAXFL 
que l'utilisateur f i x e  l e  t emps  d e  c a l c u l  au bout  duquel l a  
simulation s'arrêtera. 
-La deuxième option permet de creer un nouveau f i c h i e r  de 
données CATA2 p a r t i r  d'un  f i c h i e r  d é j à  existant D A T A I ,  en 
affectant d e  nouvelles valeurs  aux données que l'on désire  m o d i f i e r .  
-La troisième u t i l i s a t i o n  d e  INIT a pour but de reprendre la 
simulation d'une image non t e rminée .  L'utilisateur se conten te  d e  
modi f i er  la valeur de NAXPL dans les f i c h i e r s  SOVl e t  SOV2, p u i s  d e  
relancer le c a l c u l .  
2.-CALCULS PREPARATOIRES: 
Grace au contenu des fichiers d'aiguillage SOV1 et SOV2, le 
programme ADELE s a i t  s'il doit d é b u t e r  une nouvelle simulation ou 
poursuivre  un c a l c u l  déjà  commence. Dans ce dernier cas  ( f i g u r e  3 5 )  
on évite t o u t e  une série d e  calculs préliminaires: le programme s e  
c o n t e n t e  d e  l i r e  dans les f i c h i e r s  de sauvegarde les variables 
nécessaires  à l a  repr ise  d e  la simulation. 
P a r  contre d a n s  le premier cas le programme doit ef fectuer  des  
calculs préparatoires.  Ces ca lcu l s  font a p p e l  à d e  nombreux sous 
programmes très semblables à ceux d u  programme DEFV d e  simulation d e  
sections drEpelboin. Nous ne donnerons i c i  que le but d e  c e s  calculs 
et on se reportera à la notice d'utilisation d e  DEFV (1980)  pour une 
description d é t a i l l é e .  
t e s  ca lcu l s  préparatoires peuvent  s e  résumer à s i x  étapes 
(figure 36 1: 
-La première consiste lire les  données contenues dans le 
f i c h i e r  C A T A 2 .  Certaines d e  c e s  données, le v e c t e u r  d e  Burgers par 
exemple, sont exprimées d a n s  l e  repère c r i s t a l l o g r a p h i q u e ,  alors que 
d ' a u t r e s  comme la ligne d e  la dislocation s o n t  fournies  d a n s  le 
repère utilisateur de la fieure 45.  Le tenseur des constantes  
é las t iques  C i j  est lui donne dans le repère orthonormé u t i l i s é  en 
élasticité. 
-Le r ô l e  d e  la deuxième étape réa l i sée  par le sous programme 
DEFAUT e s t  d ' é t a b l i r  l e s  matrices d e  changement de bases entre l e s  
d i f f érent s  repères u t i l i s é s .  Ces repères son t  schématisés s u r  l a  
figure 37.  Ceci permet d'exprimer l e s  données dans le repère où 
elles s e r o n t  u t i l i s é e s :  généralement celui lié à la dislocation. 
-Dans la troisième étape le sous programm ANCALC détermine 
l e s  c o n s t a n t e s  nécessaires  au c a l c u l  des déformations dans le repkre 
lie à la d i s l c c a t i o n .  E p e l b o i n  (1974)  a calculé dans l'annexe 1 de 
sa t h è s e  l e  terme b [ A - - l / l ~ n  i n t e r v e n a n t  dans l'expression ( 3 1 )  de 
F; • Il a m o n t r i  que ce  terme p o u v a i t  s'exprimer uniquement en 
f o n c t i o n  des coordonnées (x1,xZ) du point W considéré (figure 1 3 )  e t  
de douze constantes .  C e s  constantes  sont calculées lors d e  la 
troisième é tape .  
- P u i s  le sous-programme DIRECT v a  estimer, à l'aide du cr i tkre  
(37) donné au paragraphe C-2 du c h a p i t r e  1 ,  l a  largeur de l a  zone 
s i t u é e  autour  d e  l a  l i g n e  d e  la dislocation q u i  donne naissance à 
l'image directe. Comme c e  c r i t è r e  n'est qu'approximatif, on a 
i n t r o d u i t  un pararnEtre supplémenta ire  pour permettre à l'utilisateur 
d'ajuster la taille d e  l a  zone celle d e  l'image directe 
expérimentale  quand e l l e  est connue, comme dans le cas de l'étude de 
M i l t a t  e t  Bowen ( 1975 ) .  Cette l a r g e u r  sera u t i l i s é e  plus tard pour 
calculer le &seau d'intègration avec raffinement. 
-Cam la cinquième Gtape, le sous-programme RESEAU ktablit le 
réseau d'intégration des équations d e  Takagi: il s'agit du réseau 
normal d e  l a  f i g u r e  19-a. Les pas d e  calcul sur la face d e  s o r t i e  
v a r i e n t  e n t r e  une valeur minimale ( P I N I T )  et une va leu r  maximale 
(PHAX). Notons q u e  l'utilisateur peut grace  à une donnée d u  
programme influer sur la taille des p a s  d e  calcul comme cela est 
indique dans un tableau d e  l'annexe 6. 
-La dernière é t a p e  des calculs préparatoires concerne le 
processeur vectoriel et débute par l a  détermination d e s  adresses  d e s  
variables qui vont  lui être transmises. Elle se poursuit par le 
c a l c u l  d e  constantes utiles pour l'intégration des équations dans le 
FPS100. Nous  avons en e f f e t  r e j e t é  en t ê t e  d u  programme une p a r t i e  
des c a l c u l s  q u i  p o u v a i e n t  ê tre  e f f e c t u é s  à l'avance. 
Lors de la simulation d'une image complète le calcul compris 
dans la bouc le  l a  plus i n t e r n e  du programme p e u t  s'effectuer jusqu 'à  
1 0 '  f o i s .  C'où la nécessite  d'optimiser ce  c a l c u l  au maximum. Par 
exemple la durée d'une division dans le processeur v e c t o r i e l  e s t  d e  
5500 ns alors que c e l l e  d ' u n e  multiplication n'est q u e  de 750 ns; en 
conséquence si  d e s  variables  doivent être divisées par une constante 
d a n s  l a  b o u c l e  l a  p l u s  interne d u  programme, il est plus a s t u c i e u x  
de calculer à l'avance une fois pour t o u t e  l'inverse d e  l a  constante 
dans  l e  m i n i  o r d i n a t e u r ,  puis d e  transfèrer c e t  i n v e r s e  dans le 
FPSlOO afin d'avoir à effectuer seulement d e s  multiplications. 
3.-CALCUL D'UNE LIGNE D'IKAGE: 
a )  Introduction: 
Le c a l c u l  d'une ligne d'image se f a i t  par la deuxikme mgthode 
pr4sentée au chapitre  2 ,  à l t a i d e  de l'intégrale ( 4 7 ) .  
Pour obtenir  l a  ligne d'image comprise entre les points P l  et 
P2 de la plaque photographique (figure 3 8 )  le programme dép lace  
success ivement  le p o i n t  s o u r c e  sur l a  face d'entrée d e p u i s  la 
position Al jusqu'à An. Pour chaque position A i ,  il calcule la 
ripartition d e  ltintensit6 dans le faisceau réfléchi qui 
impressionne la plaque, et ajoute ces intensités à c e l l e s  c a l c u l é e s  
prkcédemrnent pour les positions antérieures. 
b) Intensité réfléchie pour une position du point s o u r c e :  
L'algorithme de calcul des amplitudes sur la face d e  
s o r t i e  du c r i s t a l  pour une  p o s i t i o n  d o n n é e  A i  d u  point source est le 
suivant : 
soit N M  le nombre d e  pas d e  c a l c u l  le long des bords du réseau 
d'intégration ( f i g u r e  3 9 ) .  Les lignes du réseau parallèles à la 
direction s, sont repérees par un i n d i c e  J et le prograrnre t r a v a i l l e  
successivement s u r  ces lignes depuis J = 2  jusquqà J = N M  (sur l a  l i g n e  
J=1 l e s  a m p l i t u d e s  des o n d e s  ont  été i n i t i a l i s é e s  à z é r o  pour 
s imuler  l e s  c o n d i t i o n s  aux limites). 
I 
S u r  une ligne J donnée, les noeuds du réseau sont reperks par 
un i n d i c e  1. ACELE calcule a', e t  à chaque noeud par intégration 
d e s  é q u a t i o n s  de  Takagi, depuis I=2 jusqu'à f = N M - J + 2 ,  c'est-à-dire 
jusqu'au noeud de la ligne J s i t u é  sur la face de sortie. 
On remarque que grace à cet  a lgor i thme  on p e u t  se contenter de 
stocker en m é ~ o i r e  uniquement les valeurs des amplitudes sur une 
ligne pour calculer la ligne s u i v a n t e .  
Signalons que p o u r  utiliser l e  processeur v e c t o r i e l  il était 
nécessaire d e  séparer dans les é q u a t i o n s  de Takagi ( 3 6 )  les parties 
réelles des p a r t i e s  imaginaires. Ceci c o n d u i t  à un système 
d ' é q u a t i o n s  f a i s a n t  i n t e r v e n i r  une  matrice ( 4 x 8 1 ,  mais dont seuls 
douze termes s o n t  I n d 6 p e n d a n t s .  
c )  Eclatement, sommation e t  a p o d i s a t i o n :  
Dans le réseau d'intégration à pas variables, l e s  distances 
entre les points d e  l a  f a c e  de s o r t i e  où l'on calcule l'intensité 
s o n t  toutes un m u l t i p l e  du pas minimum de calcul. Pour p o u v o i r  
sommer l e s  i n t e n s i t é s  d u e s  à chaque pos i t ion  A i  d u  faisceau 
i n c i d e n t ,  i l  e s t  indispensable d e  s e  ramener d'abord à un 
échanti l lonage d e  points é q u i d i s t a n t s .  Dans ce b u t  on e f fectue  un 
néclatementn des points calculés (figure 4 0 ) .  Cet éclatement 
c o n s i s t e  simplement à rajouter  d e  nouveaux points aux e ~ p l a c e m e n t s  
nécessaires e n  leur a f f e c t a n t  une intensité c a l c u l é e  par  
i n t e r p o l a t i o n  l i n é a i r e .  
Après éclatement,  le programme ajoute l e s  i n t e n s i t é s  calcul&es 
pour une position A i  du point source, dans un tableau final qui 
correspond a la zone d e  la face d e  s o r t i e  du c r i s t a l  située e n t r e n l  
e t I l 2  (figure 38 et 4 0 ) .  Cette addition se fait avec un décalage des 
points  correspondant à l a  distance A l A i ,  c e  q u i  e x p l i q u e  pourquoi 
c e t t e  distance d o i t  ê t r e  auss i  un multiple d u  pas minimum de calcul. 
Lorsque I t o n  e s t  a r r i v é  l a  p o s i t i o n  An d u  p o i n t  source 
( f i g u r e  38)  e t  que  l'on a sommé tou tes  l e s  intensités, le t a b l e a u  
f i n a l  c o n t i e n t  un nombre considérable d e  p o i n t s .  Laisser ce t a b l e a u  
sous c e t t e  forme reviendrait  à s o r t i r  des images ayant par e x e m p l e  
2000x2000 p o i n t s  c e  qui représente une information gigantesque, 
d i f f i c i l e m e n t  maniable e t  ne pouvant pas  ê tre  a f f i c h é e  en une seule 
f o i s  sur un écran.  De plus, la distance entre ces points est d e  0.2 
micron pour l'option standard du programme, alors que l a  résolut ion 
t h i o r i q u e  d l u n e  plaque  photographique expérimentale e s t  au mieux d e  
1 micron .  
C 1 e s t  pourquoi on réduit c e t t e  information en effectuant une 
"apodisationn. Cette apodisation est équivallente à une sommation en 
triangle d e s  i n t e n s i t é s  (figure 401, e n  vue d e  se ramener à un p a s  
moyen d e  représentation d e  0 . 8  micron m i n i m u m  ou à un multiple d e  
0.8 . Dans le processus dqapodisation deux points finaux adjacents 
ne sont pas indépendants mais partagent une partie de l'information 
d'origine; ceci reproduit l e  c o m p o r t e m e n t  d e s  grains d ' u n e  p l a q u e  
p h o t o g r a p h i q u e .  
Les tailles d' images  s o n t  limitées au s t a n d a r d  de 1024 points 
maximum par ligne, mais dans la p r a t i q u e  l e s  images courantes  f o n t  
p l u t ô t  200 i 400 p o i n t s .  
d )  Réduc t ion  du t e m ~ s  de c a l c u l :  
La r é d u c t i o n  d u  temps de simulation d ' u n e  image est r é a l i s é e  
grace à d i f f é r e n t s  moyens. Le premier dont nous avons d é j à  parlé 
c o n s i s t e  à utiliser un processeur v e c t o r i e l  programmé en assembleur 
pour intégrer les équat ions  de  Takagi. Le second e s t  d e  n e  c a l c u l e r  
qu'un p l a n  d'incidence sur deux ou t r o i s .  Les p l a n s  manquants s o n t  
o b t e n u s  par interpolation lingaire. 
Le d e r n i e r  moyen décr i t  ci-dessous consiste à ne calculer la 
propagation des ondes que dans une p a r t i e  des t r i a n g l e s  de Borrmann. 
Pour calculer l'intensité reçue sur la plaque p h o t o g r a p h i q u e  
entre les p o i n t s  P l  e t  P2 (figure 3 8 )  il suffit d e  connaitre les 
valeurs d e  63 + A  sur la face d e  s o r t i e  d u  c r i s t a l  entreII1 e t R 2  . 
Nous c o n s t a t o n s  d o n c  que pour  un point situé près de A l  (ou d e  An) 
i l  e s t  i n u t i l  d e  calculer l a  propagation des ondes  d a n s  t o u t  l e  
t r i a n g l e  d e  Borrmann. Trois  c a s  p e u v e n t  s e  pr4senter (figure 4 1 ) :  
-dans Te premier  cas où le p o i n t  source se situe d u  c ô t é  d e  Al 
on i n t e r d i t  à l i n d i c e  1, q u i  repère l e s  noeuds du réseau s u r  une 
ligne (figure 3 9 1 ,  de  dépasser  u n e  certaine v a l e u r  f M A X  dépendant de 
la d i s t a n c e  d e  A l  a u  p o i n t  source A i  considéré. La zone du triangle 
de Borrmann où l'on calcule les amplitudes se l imi te  A la p a r t i e  
hachurée sur l a  f i g u r e  4 1 .  
-dans le cas  2 l e  c a l c u l  d e s  amplitudes des ondes doit ê t r e  
réalisé e n t i è r e m e n t  sur t o u t  l e  réseau d ' i n t é g r a t i o n .  
-si l e  point source es t  s i t u é  du c ô t é  de  An, cas numéro 3 d e  
l a  f i g u r e  1 on i n t e r d i t  à l'indice 3, repérant l e s  lignes du 
réseau ( f i g u r e  391, d e  dépasser une certaine v a l e u r  JMAX d é p e n d a n t  
d e  l a  distance AiAn. Les v a l e u r s  de IMAX e t  JHAX sont calculées  par 
le sous programme C I J M A X .  
Remarquons que si R ~ R z  e s t petit ou si l'angle de Bragg est  
g r a n d ,  on p e u t  avoir  s i m u l t a n é m e n t  l e  c a s  1 et 3 ,  le cas  2 é t a n t  
inexistant. 
Le gain de temps a i n s i  obtenu d é p e n d  d e  lt6paisseur du 
c r i s t a l ,  d e  l ' a n g l e  d e  Eragg e t  d e  la largeur d e  l'image simulée. 
Par exemple pour un cristal d e  800 microns dtépaisseur avec 0=10.66 
degrés etll2-111 = 180 microns, on gagne un tiers du temps d e  calcul. 
On trouvera dans l'annexe 5 une  d e s c r i p t i o n  du  sous-programme 
P L  q u i  c a l c u l e  une ligne d'image dans le FPS100. Le tableau de la 
f i g u r e  4 4  permet de  comparer son temps  d'exécution, dans le cas d'un 
cristal de 800 microns  dlépaisseur e t  d 'une  l i g n e  d'image de  180 
microns  d e  l arge ,  avec ceux obtenus sur  d ' a u t r e s  ordinateurs. On 
constate que grace à l a  programmation du processeur vectoriel en 
assembleur, le temps d e  calcul en local es t  mei l leur que ceux des  
ord inateurs  du  C f R C E .  
4.-SYSTEME DE SAUVEGARDES: 
La nécessité d'un système de sauvegardes ,  ainsi que son 
p r i n c i p e ,  o n t  é t 6  expliqués au paragraphe A - 3 .  
Ce système emploi deux fichiers de sauvegarde que nous 
désignerons sous les noms de SAUV1 et SAUV2, leurs noms r é e l s  étant 
choisits par l'utilisateur. Le programrce ADELE écrit a l t e rna t ivemen t  
dans ces fichiers, à la fin du calcul de chaque ligne d'image, les 
valeurs d e  toutes les variables n é c e s s a i r e s  au c a l c u l  d e  la l i gne  
s u i v a n t e .  
Ceux autres petits fichiers S O V l  et SOV2, qui n'ont que deux 
enrégis trements ,  servent d'aiguillage. SOV1 contient entre autre l e  
numgro  NUMPL1 d e  la ligne d'image dont le calcul était terminé quand 
a k t 6  effectuée l a  sauvegarde des var iables  dans l e  fichier SAUVI. 
De m ê ~ e  SOV2 contient le numéro NUHPL2 d e  l a  ligne d'image d o n t  l e  
c a l c u l  était terminé l o r s  d e  l ' é c r i t u r e  du f i c h i e r  SAUV2. 
L'ensemble d u  système de sauvegarde est symbolisé sur la 
f igure 35.  
Cas o& l'on débute une simulation: 
Dans le cas particulier où l'on d é b u t e  une s i m u l a t i o n ,  l e s  
f i c h i e r s  SAUV1 e t  SAUV2 n'existent p a s  encore puisqu'aucun calcul 
n ' a  é t é  fait. Par c o n t r e  le programme INIT a généré l e s  fichiers 
d'aiguillage SOVl e t  SGV2 en initialisant les v a r i a b l e s  NUMPLI e t  
NUMPL2 à zéro.  Le programme ADELE qui débute par la l ec ture  de  ces 
v a r i a b l e s  sait donc a u s s i t ô t  que le c a l c u l  commence e t  se branche à 
l a  p a r t i e  des c a l c u l s  préparato ires .  
Cas général:  
Si les v a r i a b l e s  NUMPLI e t  NUHPL2 sont d i f f é r e n t e s  c ' e s t  q u e  
l'on reprend une simulation q u i  a é t 6  interrompue (volontairement ou 
non). Le f i c h i e r  de sauvegarde qui doit être lu est celui 
correspondant au n u m i r o  de l i g n e  le plus faible, car l'interuption a 
pu a v c f r  lieu p e n d a n t  l'écriture du f i c h i e r  le plus récent. 
Après lecture du f i c h i e r  de sauvegarde le programme se 
poursuit normalement par le calcul d'une ligne d'image dont le 
résultat est aussitôt e c r i t  dans le f i c h i e r  image. ACELE écrit 
ensuite les var iab les  à sauvegarder dans le f i c h i e r  d e  sauvegarde 
adéquat a i n s i  que le numéro de la ligne d'image dans le fichier 
d'aiguillage correspondant. 
Puis le programme passe au calcul d e  l a  l i g n e  suivante. 
La liste des donnees q u i  doivent être  fournies au programme de 
simulation, a i n s i  que leur signification, se t r o u v e  dans l'annexe 6. 
Un listing des programmes ést fourni dans la dernière annexe. 
C./-VISUALISATION L E S  IMAGES 
1.-IMPORTANCE DE LA VISUALISATION: 
Les programmes d e  simulation f o u r n i s s e n t  l e s  i n t e n s i t é s  reçues 
en chaque point d e  la plaque photographique. L'expérience donne une 
image d e s  défauts  sur une  plaque photographique réelle (plaque 
nucléaire Ilford L4). On ne peut donc pas comparer directement le 
r é s u l t a t  du calcul avec l ' e x p é r i e n c e ,  puisque l e  noircissement d 'une  
plaque n ' e s t  pas proportionnel à l'intensité reçue.  
Dif fé ren t s  facteurs entrent en jeu lors d e  l'obtention des 
images expérimentales. Epelboin e t  Lifchitz (1974) ont montré, en 
e f f e c t u a n t  des topograph ie s  sur un même c r i s t a l  avec des t e m p s  d e  
pose différents, que l'image d'une dislocation v a r i a i t  énormément 
suivant ces t e m p s  de  poses. Ce f a i t  doit être p r i s  en compte dès que 
Ifon ne se contente plus d'une étude qualitative, mais que l'on 
désire  t i r e r  d e  l a  photographie  expérimentale des informations 
quant i ta t ives .  (Par exemple mesurer la largeur de l'image dynamique 
d v u n e  dislocation, puis comparer avec la simulation). 
Les condit ions  d e  développement d e  l a  p l a q u e  p h o t o g r a p h i q u e  
p e u v e n t  aussi m o d i f i e r  les images obtenues. Cer ta ines  conditions, 
comme les températures d e s  b a i n s ,  sont  contrô lables  e t  
reproductibles, alors que d'autres, comme l'usure de c e s  mêmes 
b a i n s ,  peuvent var ier  d'une f o i s  à l'autre. 
On comprend donc que lors d e  l a  transformation d e s  i n t e n s i t é s  
calculées en densité de g r i s  p o u r  comparaison avec l'expérience, il 
f a u d r a i t  p o u v o i r  t en ir  compte de  tous c e s  facteurs qui ne sont  pas 
toujours b i e n  connus. 
2.-DIFFERENTES METHODES EMPLOYEES: 
La première image de dislocation simulée par Balibar et 
A u t h i e r  ( 1 9 6 7 )  fut représentée  e n  r e a p l l s s a n t  l a  main l ' e space  
entre des courbes de n i v e a u x  à l ' a i d e  d e  gris de densités variables. 
Ce procédé, q u i  a v a i t  l ' inconvénient  d ' ê t r e  extrèmement long, 
s u b j e c t i f  e t  p e u  reproductible, ne d o n n a i t  que d e s  images gross ières  
( f i g u r e  4 6 ) .  
E p e l b o i n  e t  L i f ch i t z  ( 1 9 7 4 )  u t i l i s é r e n t  une imprimante pour 
représenter des simulations de  sections. Ils mirent au point ,  pour 
l e  c a s  des t o p o g r a p h i e s  aux rayons X, une e c h e l l e  d e  gris dont 
chaque n i v e a u  é t a i t  obtenu par,  s u p e r p o s i t i o n  d e  caractères .  
L'avantage d e  c e t t e  méthode de representat ion est qu'elle peut e t r e  
utilisée dans tous les centres d e  calcul et qu'elle donne des 
r é s u l t a t s  rapides e t  assez reproductibles. Par contre les images 
obtenues sont d e  qualité médiocre à cause d e  l'espacement entre l e s  
caractères e t  du  nombre l i m i t é  d e  niveaux d e  gris ( u n e  v i n g t a i n e ) .  
La f igure  47 en donne un e x e m p l e .  
L'utilisation d e  plus en p l u s  r é p a n d u e  d ' é c r a n s  graphiques, 
t e l s  que p a r  exemple Tektronix, a p e r m i s  à E p e l b o i n  ( 1 9 7 8 )  d e  mettre 
au p o i n t  un nouveau programme de visualisation d'images. Avec ce  
programme (PHOT5) chaque niveau d e  g r i s  e s t  o b t e n u  en contrôlant la 
durée d'irradiation d e  l'écran par le spot é l e c t r o n i q u e ,  ce q u i  
donne  des points plus ou moins gros. Nous avons u t i l i s é  PHOT5 
p e n d a n t  l a  premiè re  année de  n o t r e  travail. Comme le m o n t r e  la 
f igure 48, l e s  images obtenues sont d e  bonne  q u a l i t é .  
Lors d e  leur é tude  des émula ions  nuc l éa i re s  u t i l i s é e s  en 
t o p o g r a p h i e  aux rayons  X ,  Epelboin, Jeanne-Michaud e t  Zarka ( 1 9 7 9 )  
o n t  déterminé la courbe de  réponse des p l a q u e s  I l f o r d  L4 q u i  donne 
la densité d e  gris D en f o n c t i o n  de l'illumination E .  Lvillumination 
E est le produit de l'intensitg I par le t e m p s  d'exposition t. C e t t e  
courbe d e  réponse e s t  représentée sur l a  f i g u r e  h g .  Pour s i m p l i f i e r  
PHOTS utilise en fait la courbe en p o i n t i l l é  q u i  e s t  caractér i sée  
par s a  position e t  sa pente . A f i n  d'obtenir une image 
correspondant  à l a  t o p o g r a p h i e  il e s t  nécessaire d'essayer un grand 
nombre d e  positions de la courbe. Or le t e m p s  d'affichage d'une 
grosse image peut être de l'ordre d e  10 minutes. En conséquence 
c e t t e  méthode  de visualisation ne possède p a s  l'interactivité 
s o u h a i t a b l e  pour régler l e s  d i f férents  paramètres i n t e r v e n a n t  dans 
la transformat ion  des intensités c a l c u l é e s .  
3.-VISUALISATION SUR PERICOLOR 2000: 
L'arrivée au c e n t r e  de  calcul d'un  Péricolor 2000 a f a i t  
progresser considérablement la méthode d e  représentation d e s  images 
simul6es. Le PC2000 e s t  un système d e  visualisation e t  d e  traitement 
d'images 512x512, aussi bien en noir e t  b l a n c  qu 'en  couleur. La 
connexion avec l e  m i n i  ordinateur permet d'envoyer sur l e  PC2000 une 
image s t o c k é e  sur disque en quelques  secondes. Après a f f i c h a g e  d e  
l'image l'utilisateur a 6 sa disposition un grand nombre de courbes 
d e  réponses e t  d e  f o n c t i o n s  q u i  l u i  permettent de  traiter c e t t e  
image en t emps  réel. 
Nous avons écrit un programme (VISUAL) q u i  transforme les 
i n t e n s i t é s  calculées par ADELE en niveaux d e  gris e t  envoie l'image 
a i n s i  formée au PC2000. 
E p e l b o i n  (1976)  a f a i t  remarquer que f a i r e  varier l e  t e m p s  
d'exposition revenait  t r a n s l a t e r  horizontalement l a  courbe en 
p o i n t i l l é  de la f i g u r e  4 9  d'une longueur é g a l e  a Loe(t). Or le 
PC2000 permet justement dfutillser u n e  courbe de reponse analogue 
dont on peut f a i r e  v a r i e r  la p e n t e  e t  q u e  l'on p e u t  t r a n s l a t e r .  
Nous n o u s  contentons donc d a n s  le programme VISUAL de 
normaliser le logarithme des i n t e n s i t é s  c a l c u l é e s  sur 256 niveaux d e  
gris IZ comme i n d i q u g  sur la figure 5 0 .  Ceci  se fait à l'aide de la 
formule : 
1 5 s  
avec: DT = 
L O ~  {r-**)  - ~ ~ ( r - 1  
Imax et Imin étant les valeurs maximales e t  minimales des i n t e n s i t é s  
c a l c u l é e s .  Avec c e t t e  méthode on ne p e r d  aucune information l o r s  d e  
l a  transformation intensité niveau d e  gris, et on rejette 
volontairement tous les traitements à effectuer sur l'image dans le 
PC2000. 
Une fois l'image normalisée e t  envoyée s u r  le PC2000, 
l'utilisateur peut à l'aide d'une boule roulante modifier en temps 
r é e l  la courbe d e  réponse d e  l'affichage a f i n  d'obtenir une image l a  
plus proche possible de la topographie: il simule ainsi l e s  
c o n d i t i o n s  expérimentales d e  pr i se  d e  vue .  Il peut d e  plus faire 
ressortir certains détails de l'image étudiée en utilisant u n e  
r e p r g s e n t a t i o n  e n  fausses couleurs. 
La f igure 21 montre la très b o n n e  qualité des images 
v i s u a l i s é e s  sur le PÉricolor  2000. 
- CHAPITRE 4 - 
EXEMPLES D'APPLICATIONS: 
A./-Dislocations dans le Silicium. 
1.-Dislocation très inclinée 
2.-Dislocation f a i b l e m e n t  i n c l i n é e  
B./-Autres exemples d e  simulations. 
4 4 
1.-Dislocations dans KDP avec  h.b=O 
2.-Dislocations dans Ga-As en rayonnement b l a n c  
Ca/-Paquets de d i s l o c a t i o n s  et canaux. 
1.-Paquet d e  dislocations dans le Forrniate de LFthium 
2.-Canaux dans le Béryl  
3.-Conclusion 
D./-Simulations d e  sections. 
1 .-Programme DEFVAP 
2.-Programme SLIT 
Les premiéres simulations de translations ont permis de tester 
l e  programme ADELE, afin de vérifier que les images ca l cu lées  pour 
des dislocations dont on connaissait bien les caractéristiques 
étaient en bon accord avec les images expérimentales,  et p o u r  
essayer l e s  d i f f é r e n t e s  o p t i o n s  d i s p o n i b l e s .  P o u r  c e s  v é r i f i c a t i o n s  
on a c h o i s i  deux dislocations dans des c r i s t a u x  de Silicium: la 
premikre est une dislocation très i n c l i n é e  d o n t  l'image en 
t o p o g r a p h i e  présente d e  nombreux détails; le contraste de la 
deuxième dislocation e s t  au c o n t r a i r e  pauvre car elle e s t  peu 
i n c l i n é e  dans l e  c r i s t a l .  
D'autres exemples  d e  s i m u l a t i o n s  d e  translations son t  
présentés dans le paragraphe 0: dans KDP un cas pour lequel le 
produit du vecteur réflexion p a r  le vecteur d e  B u r g e r s  est nul, ce 
qui donne des images d e  faible c o n t r a s t e ;  dans Ga-As où l'on a t e n t é  
d e  comparer des  t r a n s l a t i o n s  avec des t o p o g r a p h i e s  e f f e c t u é e s  en 
r a y o n n e r e n t  synchrotron b l a n c .  
Le programme de translations a aussi été utilisé pour simuler 
des images d e  paquets de dislocations ainsi que d e  canaux. Pour ce 
t y p e  d e  d é f a u t s  l e s  s i m u l a t i o n s  de sections ne peuvent  être 
employées: la zone déformée 6 t a n t  trcs grande, on n'observerait 
qu'une image noire. Les topographies en translation sont donc dans 
ce  cas  très utiles. Une é tude  d e  l a  forme des images directes 
observées et calculées a été réalisée, e t  on a comparé ces images 
avec celles prévues à l'aide des c r i t è r ~ s  dQAuthier et de Balibar. 
Les simulations de translations ont eu des conséquences sur le 
calcul des topographies en pose fixe: deux nouveaux programmes 
utilisant le processeur vectoriel ont Étk  écrits et permettent des 
simulations d'images plus r a p i d e s .  
A./-DISLOCATIONS DANS LE S I L I C I U H  
1.-DISLOCATION TRES INCLIWEE: 
Le premier test d u  programme a été e f f ec tué  sur l a  d i s l o c a t i o n  
qui nous a servi d'exemple au paragraphe C d u  chapitre 1, e t  d o n t  l a  
t o p o g r a p h i e  e n  translation due à Authier  e s t  représentée sur la 
figure 12. II s'agit d'un cristal d e  Silicium de 800 microns 
d'épaisseur dont les faces sont des plans ( 1  77). La r é f l e x i o n  
c h o i s i e  e s t  ??c avec l e  rayonnement MoKM. Cn e s t  donc d a n s  l e  ca s  
d ' u n e  réf lex ion  s y m é t r i q u e  avec  un angle d e  Bragg d e  10.667 degrés. 
La d i s l o c a t i o n  d e  v e c t e u r  d e  Burgers 1/2[10ï]traverse le c r i s t a l  d e  
part en p a r t  en f a i s a n t  un angle d'environ 65 degrés par r a p p o r t  aux 
f a c e s  ( f i g u r e  5 1 ) .  On c o n s t a t e  sur l a  t o p o g r a p h i e  expérimentale 
(figure 12) que c e t t e  dislocation e s t  quasiment rectiligne, et ses 
coordonnées  dans le repere u t i l i s a t e u r  sont environ ( -0.3,1.0,2.11).  
11 a fallu simuler une image d e  grandes dimensions: 400 
microns d e  haut sur un peu moins  d e  330 microns de  l a r g e .  La 
premiere image, q u i  a é t é  f a i t e  avec une r é s o l u t l o n  de 0.8 micron et 
en n e  c a l c u l a n t  qu'une ligne sur t r o i s ,  e s t  représentée  sur l a  
f i g u r e  52. C'est l a  plus grossE simulation que nous ayons faite et 
elle a demande e n v i r o n  6 1  heures d e  c a l c u l .  L'accord avec l a  
topographie de la figure 12 e s t  très satisfaisant: on retrouve toute 
la série des f r a n g e s  d e  l'image intermédiaire, très grandes en bas 
de la photographie là où la dislocation e s t  proche de la face 
d'entrée, et qui v o n t  en diminuant v e r s  le haut, à mesure que la 
ligne de la dislocation se rapproche de la face d e  s o r t i e  du 
cristal. A droite de ces  f r a n g e s ,  l'image d i r e c t e  se présente comme 
une ligne no i r e  très v i s i b l e  d u  c ô t e  d e  la face de sortie, comme sur 
l'image expérimentale. C e t t e  image directe se dédouble et s'atténue 
au milieu de la simulation, sans que la r é s o l u t i o n  d e  l a  plaque 
expérimentale ni les profils effectués au densitomètre nous 
permettent de confirmer ou d'infirmer ce  f a i t .  On observe aussi des 
franges très b l a n c h e s  et rapprochées en haut de la photographie  
simulée qui correspondent bien une zone très claire de  la 
topographie. 
La principale diffGrence e n t r e  l e s  f i g u r e s  1 2  et 52 réside 
dans l a  présence d'une série de franges, formant la partie gauche de 
lfima$e intermédiaire sur la s imulat ion,  non visibles sur 
1' experience. 
Nous pensons que  c e t t e  différence v i e n t  d e  deux f a i t s :  
-La resolution de l a  topographie neest p a s  aussi bonne que celle de 
l'image simulée: les plaques nucléaires employées ont une résolution 
t h g o r i q u e  d e  1 micron, mais dans la pratique elle est plutôt de 
l'ordre de 3 m i c r o n s .  
-Le " b r u i t  d e  f o n d n  d u  aux grains de  la plaque  n o i e  l e s  franges dont 
le contraste est assez faible. 
On remarquera que ces  franges semblent en opposition de p h a s e  
par rapport à celles situees à droite près de l'image d i r e c t e .  Ce 
fait a parfo is  été observé sur des topographies expérimentales. 
U d  p o i n t  trGs important dans l'interprétation des images de 
dislocations est la détermination du vecteur de Burgers. Dans le cas 
où l'interprétation des sections est impossible (cristal micce) l e s  
translations sont le seul moyen disponible p o u r  identifier b. 
C ' e s t  pourquoi nous avons refait la meme simulation mais en 
i n v e r s a n t  le sens du vecteur de Eurgers (figure 5 3 ) .  L f  allure 
générale d e  l'image est la même, mais on c o n s t a t e  maintenant l a  
présence d e  franges noires dans l ' image intermédiaire à l a  place de 
franges blanches sur la figure 52, ce qui ne correspond pas à 
l'image expérimentale. On remarquera aussi juste de part et d'autre 
du point d'émergence de la dislocation que les deux taches blanche  
et noire cnt subit elles aussi une inversion de contraste. 
Cette deuxikme simulation confirme les r g s u l t a l s  obtenus 
antérieurement, selon lesquels le c o n t r a s t e  d e  certa ines  franges de 
l ' i m a g e  intermediaire s ' inverse  avec l e  v e c t e u r  de Burgers. Elle 
prouve aussi que,  dans le cas d'une dislocation suffisamment 
inclinée dans l e  cristal, c e t t e  image permet de déterminer le signe 
du vecteur de Eurgers en comparant la topographie en t r a n s l a t i o n  
avec diverses  images c a l c u l 6 e s .  
Il é t a i t  i n t é r e s s a n t  d e  t e s t e r  avec  c e t t e  dislocation l e s  
o p t i o n s  d u  programme permet tant  d e  diminuer l a  r é s o l u t i o n  afin d e  
gagner  d u  temps d e  calcul, car son image présente des détails fins: 
on était d o n c  dans un cas défavorable puisqulune diminution d e  la 
r é s o l u t i o n  risquait d e  f a i r e  dispara i tre  c e s  d é t a i l s .  
La f i g u r e  54 pr6sente une s i m u l a t i o n  d e  l a  même dislocation 
r é a l i s é e  avec une résolution de 1.6 microns, e t  en ne calculant 
qu'une ligne d'image sur t r o i s .  L ' image  obtenue reste d e  bonne 
q u a l i t é  e t  présente le grand avantage d'avoir demandé lSh20mn d e  
c a l c u l  au l i e u  d e  6 1 h .  
Par  c o n t r e  s u r  l a  simulation d e  la figure 55,  q u i n f a  
n é c e s s i t é  que 6h10  d e  c a l c u l  p o u r  une résolution de 2.4 microns ,  on 
constate que l e s  f r a n g e s  d e  gauche d e  l ' image i n t e r m é d i a i r e  n e  sont 
p l u s  c o r r e c t e s :  e l l e s  semblent se  r e l e v e r  à leur ex t r émi t é  au l i e u  
de s'abaisser. Ceci  e s t  du  a u  f a i t  que l a  distance entre l e s  plans 
calculés (7 .2  nicrons) e s t  trop grande et d e v i e n t  d e  l'ordre de 
grandeur de l'interfrange; il manque ainsi d e s  morceaux de  f r a n g e s ,  
c e  q u i  c o n d u i t  à des r é s u l t a t s  e r r o n é s  l o r s  de l'interpolation. 
Afin d9&viter c e t  inconvénient on peut calculer une ligne 
d'image sur deux toujours avec  la r é s o l u t i o n  de 2.4 m i c r o n s ,  ce  q u i  
permet  d'obtenir l'image satisfaisante de la f i g u r e  56 en Ilh25mn d e  
calcul. 
Pour  réaliser une c a r a c t k r i s a t i o n  r a p i d e  d u  d é f a u t  sans 
s ' a t t a c h e r  aux détails f i n s  d e  l'image, on p e u t  même u t i l i s e r  
l'option q u i  d o n n e  3 . 2  microns d~ r é s o l u t i o n ,  à c o n d i t i o n  toutefois 
d e  calculer a u  moins une ligne sur deux.  Les simulations des f i gures  
57 e t  58 faites en 5h12mn seulement, e t  avec des vecteurs de Burgers 
opposés, montrent qu'il e s t  toujours possible dtidentifier le 
vecteur de Burgers de la dislocation réelle (figure 12) comme étant 
celüi d e  la s i m u l a t i o n  d e  la figure 5 7  c'est-à-dire 1/2[101] .  
Ces premières simulations ainsi que dqautres effectuées 
ulterieurement o n t  p e r m i s  d e  dresser le tableau s u i v a n t  (les 
rapports  d e  temps d e  calcul ne  sont q u ' i n d i c a t i f s ) :  
2.-DISLOCATION FAIBLEMENT INCLINEE: 
La topographie d e  l a  figure 59 a é t é  réalisée par L e f e l d  
Sosnowska sur un cristal de Silicium de 440 microns dqépaisseur. On 
observe en s o n  milieu u n e  s é r i e  d e  s i x  d i s l o c a t i o n s  courbes 
traversant l e  cristal. Leur image se l imi te  à un contraste  noir 
blanc. La réflexion u t i l i s é e  e s t  333 avec le rayonnement MoKd, Comme 
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Excellent résultat mais 
temps de ca lcu l  très long 
Très bon r é s u l t a t  
calcul un peu long 
Option recommandée: l e  mei l l eur  
compromis qualité-temps d e  calcul 
Bon résultat  sauf si l e s  
c o n t r a s t e s  v a r i e n t  v i t e  
Très bon r é s u l t a t  mais 
temps d e  calcul très long 
O p t i o n  recommandée: bon compromis 
qualité-temps de c a l c u l  
Résultat c o r r e c t  sauf si les 
contrastes  varient vite 
A é v i t e r :  distance entre les 
plans calculés trop grande 
la normale la face d'entrée e s t  [112] c'est une réflexion 
s y m é t r i q u e ,  et l'angle d e  Bragg vaut 19.84 degrés. 
Le schéma de la f i g u r e  60 montre que l e s  dislocations sont 
p a r a l l è l e s  à la direction [ l o i ]  du c6té de la face d'entrée d u  
c r i s t a l ,  et t e n d e n t  vers la d i r e c t i o n  [ 2 l ? ] d u  ceté d e  la face d e  
sortie. 
Nous a v o n s  c h o i s i  d e  simuler l'image de la dislocation située 
en haut sur la topographie car c ' e s t  celle q u i  est l a  p l u s  
r e c t i l i g n e .  
Les deux simulations réalisées avec des vecteurs de Burgers 
égaux à 1 /2  101 i] et 1/2 [of11 sont représentées sur les figures 6 1  et 
62 respectivement. La largeur totale de ces images est d'environ 
1500 m i c r o n s  et leur c a l c u l  a demandé 22 heures pour une résolut ion 
de 2.4 microns. 
Du f a i t  d e  l a  f a i b l e  inclinaison d e  l a  ligne d e  l a  dislocation 
dans  l e  c r i s t a l  (environ 17 degrés), l'image intermédiaire est 
quasiment inexistante: on n'observe que l'image direc te  sous la 
forme drune ligne noire épaisse bordée d e  l'image dynamique blanche. 
Les deux s i m u l a t i o n s  sont en bon accord avec la topographie d e  la 
f i g u r e  59 ,  et l'inversion du vecteur de Burgers ne permet p a s  
d'observer de c h a n g e m e n t  sensible s u r  les images simulées. XI n'est 
p a s  possible de lever l'indétermination sur le sens d e  ce vecteur à 
cause d u  manque d*informations présentes  sur c e t t e  topographie. 
C e t  exemple diapplication montre l a  n é c e s s i t é  d'une 
information s u f f i s a n t e  sur les topographies  pour p o u v o i r  r é a l i s e r  
une é t u d e  à l'aide de simulations de t r a n s l a t i o n s .  U n  travail 
commencé sur des d i s l o c a t i o n s  p a r a l l è l e s  aux faces d'une lame d e  
Quartz a a i n s i  été abandonné car: 
-la pauvreté  des images recueillies expérimentalement, ne permettait 
que difficilement de caractériser les défauts observés; 
-les topographies avaient  été réalisées d a n s  des conditions variant 
énormément d r u n e  réflexion à l'autre. Comme les plaques n'étaient 
plus disponibles il n'a pas été p o s s i b l e  de réaliser les 
densitomètries indispensables pour ajuster le contraste des images 
simulées à celui des images réelles, 
B./-AUTRES EXEMPLES DE SIMULATIONS 
- i1i 1.-DISLOCATIONS DANS KDP AVEC H.B=O: 
D u n i a ,  Halgrange et Petroff ( 1 9 8 0 )  ont étudié des dislocations 
dans un cristal de KDP (Phosphate ~ i h y d r o g è n é  de Potassium) de 1100 
microns d'épaisseur. I l s  ont pu déterminer le s igne  des vecteurs de 
Burgers d e  ces dislocations en interprétant le contraste des 
topographies r é a l i s é e s  pour la r é f l e x i o n  020 pour l a q u e l l e  l e  
p r o d u i t  h . 5  e s t  n u l .  C e  c o n t r a s t e  provient e n  e f f e t  d e s  déformations 
dues la relaxat ion des contraintes en surface ,  e t  p e u t  ê t r e  
expliqué par la théorie  dynamique, dans ce cas particulier de 
d i s l o c a t i o n s  quasi v i s  e t  presque perpendiculaires  aux faces  du 
cristal. 
Les s imulat ions  réalisées pour c e t t e  r k f l e x i o n ,  avec le 
programme ADELE q u i  ne prend pas en compte les relaxations des 
contra intes  e n  surface ,  donnent des images presque uniformes avec un 
contraste négligeable, ce qui confirme lrinterprétation de Dunia et 
al. 
Une a u t r e  topographie r é a l i s é e  pour l a  ré f l ex ion  200 avec l e  
rayonnement MoK# est représentée sur  la figure 6 3 .  Le contraste  
assez f a i b l e  des deux dialocations~présentées ici peut être expliqué 
par le f a i t  que le produit E . b  e s t  n u l .  La géométrie d e  ces 
d i s l o c a t i o n s  d e  v e c t e u r  d e  Burgers opposés dont nous avons simulé 
les images e s t  représentée sur  l a  figure 64. Les l i g n e s  font environ 
20 degrés  avec la normale au cristal et comme les vecteurs d e  
Burgers sont  suivant c e t t e  normale, l e s  dislocations o n t  une 
composante vis t r è s  i m p o r t a n t e .  
Les simulations des f i gures  65 e t  66 ont été calculées  avec 
une résolution d e  1.6 micron: e l l e s  représentent une zone de 500 
microns d e  h a u t  sur environ 240 microns de large, e t  o n t  demandé 
Ilh30mn d e  calcul chacune.  E l l e s  sont  e n  bon accord avec 
l'expérience e t  permettent d'affirmer que la dislocation située à 
gauche sur la topographie de la f i gure  6 3  correspond à la s imu la t i on  
de la f igure  6 5 ,  alors que c e l l e  d e  droite e s t  i d e n t i q u e  à la 
simulation d e  la f i g u r e  6 6 .  La représentation d e  ces images a été 
faite sur écran  Tektronix, c e  q u i  explique leur qualité moyenne. 
L'intensité d u  fond est  t r o p  é levée .  Pour o b t e n i r  une représentation 
meilleure il a u r a i t  f a l l u  a f f i c h e r  cette image un grand nombre d e  
f o i s ,  en f a i s a n t  varier  les  paramètres de  la courbe de réponse 
s imulée  ( v o i r  chapitre  3 4 - 2 1 :  ceci aurait demandé un temps trop 
long. 
On note sur l e s  photograph ie s  ca lcu lées  la présence d'une fine 
image directe à droite des franges, plus i n t e n s e  du côté de la face 
de sortie. Cette image n'est p a s  visible s u r  l a  topographie. Cette 
absence peut être due soit à la résolution insuffisante de la p l a q u e  
expérimentale, soit à un phénomène d e  r e l a x a t i o n  au n i v e a u  du coeur 
d e s  dislocations. 
2.-DISLOCATIONS DANS GA-AS EN RAYONNEMENT BLANC: 
Pendant la fabrication d'hétérojonctions par épitaxie d'une 
couche Gao.+ A l o l  As:.? PI sur un s u b s t r a t  de Ca-As vers 850 degrés, 
on a souvent apparition de dislocations (misfit dislocations) lors 
du retour à la température ambiante, à cause d e s  différences de  
paramètres c r i s t a l l i n s  entre la couche é p i t a x i é e  et le substrat. 
Petroff et Sauvage (1978)  o n t  é t u d i é  ces d i s l o c a t i o n s  dans le 
cas d'un cristal de 316 microns df&paisseur et d'une couche 
ép i tax iée  d e  1 . 3  micron. L' interface  e s t  un plan (001 )  et l e s  lignes 
des dislocations sont parallèles à l a  direction [llO]. Les d i f f é r e n t s  
vecteurs d e  Burgers possibles sont i n d i q u é s  sur la f i g u r e  6 7 .  Sur  l a  
t o p o g r a p h i e  de la f igure 68  r é a l i s é e  avec l a  ré f l ex ion  assymétr ique  
422, les dislocations dont l e  v e c t e u r  d e  Eurgers a été identifié 
s o n t  indiquées par des f l è c h e s .  
Nous avons e f f e c t u é  une série de  simulations en remplaçant la 
couche épitaxiée par une même épaisseur  de Ga-As. Les images 
c a l c u l ~ e s ,  a i n s i  que des coupes perpendiculaires aux lignes des 
dislocations sont representées sur les  f i g u r e s  69  à 73. 
La coupe ca l cu lée  pour l a  dislocation de vecteur de Burgers bl 
(figure 7 0 )  correspond p a r f a i t e m e n t  à l a  topographie,  
La figure montre que le contraste de l a  dislocation d e  
vecteur de Burgers b l *  e s t  beaucoup plus faible ce q u i  concorde bien 
avec  1 'expérience; cependant dqaprès l a  courbe l ' image d e  ce t te  
d i s loca t ion  devrait  ê t r e  blanche, or elle semble noire sur l a  figure 
6 8 .  
Pour l a  d i s l o c a t i o n  co in  l e  profil d e  la f i gure  72 e s t  en bon 
accord avec l a  t o p o g r a p h i e ,  b i e n  que sur c e t t e  dernière l'image 
dynamique semble un peu p l u s  large. 
On a p a r  contre un désaccord t o t a l  entre l a  simulation d'image 
de la dislocation de  vecteur de Burgers b2 (figures 69 e t  73) e t  la 
topographie q u i  présente  un d o u b l e  c o n t r a s t e .  
Lors d e  la comparaison entre images ou profils simulés e t  
images expérimentales, on doit avoir à l'esprit que: 
-Les dislocations p a r a l l è l e s  aux faces  du  c r i s t a l  s o n t  situées 
à seulement 1.3 micron d e  l a  face  d e  s o r t i e .  Comme l e s  pas d e  c a l c u l  
n e  s o n t  guère p l u s  faibles, o n  a un seul noeud du réseau entre l e  
coeur  d e  la dislocation e t  l a  face d e  sortie du c r i s t a l :  les 
phénomènes se p r o d u i s a n t  dans cette zone sont mal pris en compte.  
-Dans le c a l c u l  la couche épitaxiée e s t  remplacée par une 
couche d e  même épaisseur d e  Ga-As (en particulier on utilise l e sX4 
d e  Ga-As) . 
-Le calcul des d é f o r m a t i o n s  e s t  f a i t  en milieu infini, 
c'est-à-dire que l f o n  ne prend p a s  en compte lfinfluence de la 
surface d e  sortie qui est pourtant t res  proche. Riglet ( 1 9 7 9 )  a 
montré dans l e  cas d e s  topographies e n  réflexion que l e s  relaxations 
e n  surface pouvaient modifier fortement l e s  c o n t r a s t e s .  Dans l e  cas 
d e  Laue on p e u t  penser que c e t  effet e s t  moindre,  mais il n q e n  reste  
pas m o i n s  présent. 
-L'expérience a été réa l i sée  en rayonnement  synchrotron à LURE 
en f a i s c e a u  b l a n c ,  alors que les simulations sont faites pour un 
rayonnement monochromatique. 
D'un p o i n t  d e  vue t h é o r i q u e  lgintensité intégrée en 
t o p o g r a p h i e  en rayonnement synchrotron blanc e s t  d i f férente  d e  c e l l e  
d'une  topographie en t r a n s l a t i o n .  Comme nous l'avons vu au chapitre 
2 (paragraphe E-1) c e t t e  dernière est donnée par l'intégrale (46) où 
AB- tend vers I f  infini. 
Dans l'expérience s y n c h r o t r o ?  l e  f a i s c e a u  incident présente 
une d i v e r g e n c e  t r ~ s  faible, mais une etendue spectrale grande. En 
conséquence l'intégration a n g u l a i r e  e s t  très l i m i t é e  ( Ab,,w petit) 
mais on doit en p l u s  effectuer une intégration spectrale. 
Si on se p l a c e  loin d'une arête d'absorption pour que l e s  
c o n s t a n t e s  diélectriques d u  cristal varient lentement avec la 
longueur d ' o n d e ,  on peut en première approximation supposer que l a  
divergence spectrale compense grossièrement le manque d e  divergence 
a n g u l a i r e :  localement dans une zone déformée du cristal, des rayons 
X qui seraient diffractés dans le cas d'une translation ne l e  sont 
p l u s  du  fait d e  l a  faible divergence angulaire du f a i s c e a u ,  mais 
sont ttremplacésn par d'autres de longueur dqonde différente. 
C e t t e  explication qualitative n ' e s t  évidemment pas une 
démonstration et demanderait d e s  approfondissements théoriques. 
Cependant elle est j u s t i f i é e  d u  p o i n t  de  vue expérimental par la 
faible différence d'aspect des deux types d'images. 
Dans le cas p a r t i c u l i e r  é t u d i é  ici, l a  topograph ie  en f a i sceau  
b l a n c  a malheureusement été r é $ l i s é e  assez près d e  la discontinuité 
K dqabsorption du Ga ( 1 . 1 9  A ,  ce  qui  fait que l'approximation 
précédente  n'est pas entièrement justifike. 
Ces faits peuvent expliquer certaines di f f érences  e n t r e  images 
c a l c u l é e s  et images réelles a i n s i  que le désaccord dans le cas de la 
dislocation de vecteur de Burgers bZ. 
Pour la r é f l e x i o n  220 on a v é r i f i é  e n  s i m u l a n t  l'image de la 
di s loca t ion  c o i n  q u e  son contraste  s'éteint totalement comme sur la 
topographie  expérimentale. 
C./-PAQUETS DE DISLOCATIONS ET CANAUX 
1.-PAQUET DE DISLOCATIONS DANS LE FORMIATE DE LITHIUM: 
Le cas des paquets  de  d i s l o c a t i o n s  e s t  un exemple t y p i q u e  pour 
lequel les translations présentent un grand intérêt: le volume de la 
zone fortement déformée est si impor tan t  que les s e c t i o n s  n e  
donneraient qu'une énorme image directe n o i r e  inutilisable. 
E p e l b o i n  e t  Ribet ( 1974 )  ont a p p l i q u é  l e  c r i t è r e  d e  l a  dérivée 
première (37) i n t r o d u i t  p a r  A u t h i e r ,  a u  cas  d ' u n  paquet d e  
dislocations d a n s  un c r i s t a l  d e  Formiate d e  L i t h i u m  (LiHCOo-HnO). Ce 
critère permet d e  p r é v o i r  la forme d e  l'image d i r e c t e  d'un défaut si 
on s u p p o s e  q u e  c e t t e  image est p r i n c i p a l e m e n t  d u e  à la r é f l e x i o n  
cin6matique des rayons X par la zone t rès  déformée du c r i s t a l .  
Pour l e  c a l c u l  des déformations, l e  paquet  d e  d i s loca t ions  est 
remplacé par une dislocation unique  ayant  un v e c t e u r  de Burgers é g a l  
à l a  somme d e s  vecteurs de  Burgers des d i s l o c a t i o n s  formant le 
p a q u e t .  
Le c r i s t a l  orthorombique é tud ié ,  coupé perpendiculairement à 
la d i r e c t i o n ( O O l ] ,  possède une épaisseur d e  1200 microns,  e t  l e s  
dislocations sont  normales aux faces. Les topographies en 
t r a n s l a t i o n  ef fectuées  par Ribet pour l e s  ré f l ex ions  symétriques 200 
e t  170, sont représentées s u r  les f i g u r e s  74 e t  75. On constate que, 
d u  f a i t  de  la géométrie particulière, le paquet de d i s l o c a t i o n s  se 
présente sous la forme d'une grosse image d i r e c t e  noire formée d e  
quatre lobes .  
Des observations au microscope o p t i q u e ,  ainsi que 
l q a p p l i c a t i o n  des r è g l e s  d'extinction usuelles aux topographies 
obtenues pour différentes réflexions, n'ont  pas p e r m i s  d e  déterminer  
le nombre des dislocations formant l e  paquet, n i  l eur  vec teur  de  
Eurgers. 
Epelboin a alors r é a l i s é  un programme qui calcule l a  zone 
située autour du coeur d e  l a  d i s l o c a t i o n  dans  laquelle l e  critère 
(37) e s t  v é r i f i é .  La forme de c e t t e  zone, ca lculée  pour d i f f é r e n t s  
vecteurs d e  Burgers, e s t  e n s u i t e  comparée à celle d e  lq image  directe 
expérimentale. Ces comparaisons ont permis E p e l b o i n  e t  Ribet de  
c o n c l u r e  que le paquet semblait formé drenviron 50 d i s l o c a t i o n s  dont 
30 d e  vecteur d e  Burgers ( 5 + E - 3 ~ )  e t  20 d e  v e c t e u r  de Burgers a. 
Nous avons représenté c e s  r é s u l t a t s  sous forme d e  courbes de 
niveaux sur écran graphique et table traçante Eenson. Les f i g u r e s  76 
e t  77 montrent les- zones de l'image directe prévues pour les 
r é f l e x i o n s  200 e t  110 respectivement. On peut  noter de légères  
différences avec les images expérimentales des figures 74 et 7 5 :  les 
lobes  l a t é r a u x  sont  p l u s  larges  sur  la topographie obtenue pour la 
r 4 f l e x i o n  200; pour l a  r é f l e x i o n  170 l t  image prévue comporte six 
lobes au lieu d e  quatre  sur la figure 75. Globalement la forme et 
l'orientation des zones calculées sont e n  assez bon accord avec les 
images expérimentales.  Pour d'autres réflexions non présentées  i c i  
cet  accord e s t  cependant  moins bon.  
Avant de réaliser des s i m u l a t i o n s  d e  translations, nous avons 
en part ie  repris  l ' é t u d e  d9Epelboin e t  R i b e t .  Cela nous a permis d e  
constater  q u e  la forme de l'image directe calculée d'après le 
critère de l a  dérivée  première (37) d é p e n d  d e  l ' o r i e n t a t i o n  du 
vecteur d e  Burgers g l o b a l  du p a q u e t ,  a lors  que la taille d e  ce t te  
image dépend d e  sa norme. Ceci s'explique par le fait que l e  terme 
a ( h . ~ ) /  3 Sh e s t  une fonct ion l i n é a i r e  d e s  composantes du vecteur d e  
Burgers. Il e s t  donc normal que la forme d e s  zones qui correspondent 
à l'image directe ne subisse qu'une simple homothétie lorsquton 
augmente l a  norme d e  ce  vecteur sans changer son orientation. 
Nous avons v é r i f i é  que l e  r é s u l t a t  obtenu par E p e l b o i n  et 
R i b e t ,  s u i v a n t  lequel t r o i s  cinquième des dislocations ont un 
vecteur de Burgers égal à ( Z + b - 3 5 )  e t  deux cinquième éga l  à a, e s t  
celui q u i  fournit des zones  dont les formes sont les plus proches d e  
l'expérience. Par contre i.l nous semble, d'après la taille des zones 
ca lcu lées  à l'aide du critère (371, que l e  nombre des d i s l o c a t i o n s  a 
été sous estimé: il serait environ six fois p l u s  é l evé  que c e l u i  
déterminé par E p e l b o i n  e t  Ribet.  
Des s imulat ions  d e  t rans la t ions  o n t  é t é  effectuées afin 
d'étudier l e s  rapports  entre  images e x p é r i m e n t a l e s ,  images calculées 
et images prévues par le c r i t è r e  d e  l a  d d r i v é e  première dqAuthier. 
Des images d e  400x600 microns ont été calculées  avec le 
programme ADELE pour l a  résolution de 2.4 microns. Elles sont 
représentées sur l e s  f i gures  78  et  7 9 ,  e t  ont demandé 3h30mn et 
2h30mn de c a l c u l .  De même que les topographies expérimentales elles 
sont formées principalement d'une grosse image directe intense, ce 
qu i  e s t  normal pu i sque  les lignes des dislocations sont 
perpendiculaires aux faces du cristal. Pour l a  réflexion 200 on 
observe la présence d'une légère image dynamique sur la gauche 
(figure 78) .  Cependant la forme de ces images simulées ne correspond 
ni & celle prévue par le critère de la d é r i v é e  première, ni à c e l l e  
observée sur l e s  t o p o g r a p h i e s .  
Nous avons tenté d ' a p p l i q u e r  au phénomène d e  formation des 
images d irectes  l e  c r i t è r e  de l'optique géométrique ( 3 4 )  introduit 
par Balibar. Ce critère indique que lorsque l a  d é r i v é e  seconde du 
produit scalaire h . Ü  n'est plus négligeable devant  l e  terme d e  
dro i te  d e  l'inégalité ( 3 4 1  il se p r o d u i t  un phénomène de d i f f r a c t i o n  
des champs d'ondes.  Balibar, E p e l b o i n  e t  Malgrange ( 1 9 7 5 )  ont montré 
par des expériences simulées sur ordinateur e t  dans le c a s  d'une 
deformation due à un f o r t  g r a d i e n t  thermique que ce phénomène 
devient rapidement prédominant lorsque l'on augmente le gradient .  
D'un p o i n t  d e  vue t h e o r i q u e  Balibar e t  a1.(1983) ont  démontré 
récemment l'existence de la diffraction ou phénomène de recréation 
d e  champs d ' o n d e s ,  dans le cas d'un g r a d i e n t  d e  déformation 
c o n s t a n t .  
E p e l b o i n  (1979) a vérifié que la diffraction é t a i t  
prépondérante dans l a  formation d e  Ilimage directe d'une 
dislocation. 11 é t a i t  donc l o g i q u e  d'essayer de comparer la forme 
des zones d é f i n i t  par 
à celle d e  l'image direc te  observée sur les simulations. 
Dans le volume du cristal ltinégalité (49) d é f i n i t  autour d e  
l a  l i g n e  d e  l a  d i s l o c a t i o n  un cylindre dans  lequel on suppose que 
prennent naissance les fa i sceaux  d i f f rac tés  q u i  donnent l'image 
directe. La coupe d e  ce cylindre par un plan perpendiculaire au 
paquet d e  dislocations, donc p a r a l l g l e  aux faces du cristal, e s t  
représentée sur l e s  f i gures  80 e t  8 1  dans le cas des réflexions 200 
e t  170. La forme des zones limitées par c e s  courbes correspond 
exactement aux images d i r e c t e s  d e s  simulations d e s  figures 78 e t  79. 
Pour adapter la taille d e  ces zones à c e l l e  des images simulées nous 
avons d û  m u l t i p l i e r  l e  terme d e  d r o i t e  d e  l'inégalité ( 4 9 )  par un 
coefficient égal à 0.2. 
Une correspondance aussi parfaite est s u r p r e n a n t e .  Nous 
pensions que sur l e s  simulations on observerait l a  project ion du 
c y l i n d r e  suivant la direction réfléchie (figure 821, c ' e s t  i dire  
l'intégration d u  domaine contenu dans les courbes de niveaux des 
figures 8 0  e t  81 s e l o n  une translation horizontale égale à la 
projection AC d e  la l i g n e  de la dislocation sur la plaque 
photographique. (AC = 103 microns pour l a  réflexion 200 ) .  
Gr i l  n ' e n  e s t  rien: l ' image d ipecte  observée sur les 
simulations est centrée au p o i n t  B d e  l a  figure 8 2 ,  c'est à dire  que 
t o u t  se passe comme si elle se formait à une certaine profondeur z 
de l'ordre de 700 à 800 microns pour la réflexion 200 et d'environ 
600 à 900  microns pour la r é f l e x i o n  170. 
2.-CANAUX DANS LE BERYL: 
Nous avons r é a l i s é  une &tude similaire au t r a v a i l  e f fec tué  
pour les  paquets de dislocations dans le formiate  d e  Lithium dans un 
cristal d e  nature di f f érente  afin d e  v o i r  si  nous r e t r o u v i o n s  d e s  
r é s u l t a t s  a n a l o g u e s .  
Ges images d e  canaux vus en t o p o g r a p h i e  aux rayons X en 
translation o n t  été é tud iée s  par Scandale e t  Zarka ( 1 9 8 2 )  d a n s  l e  
c a s  d 'une  lame basale d'un c r i s t a l  de ~ é r y l  d e  1400 microns 
d ' é p a i s s e u r .  Au cours d e  c e t t e  étude i l s  o n t  montré que l'origine de  
ces canaux é t a i t  très probablement due une dissolution 
post-croissance d u  c r i s t a l  s'effectuant préférentiel lement dans  l e s  
r é g i o n s  très  déformées a u t o u r  d e  paquets d e  dislocations. 
La f i g u r e  83 présente une t opograph ie  e f f e c t u é e  par Zarka sur  
ce  cristal d e  Béryl  pour l a  réflexion s y m é t r i q u e  710 avec l e  
rayonnement K o c  du Molybdène. On y observe un grand nombre d e  canaux 
qui s o n t  orientés perpendiculairement à l a  lame, c'est à dire  
suivant la direction [O011 . L e  contraste  d e  c e s  canaux e s t  assez 
semblable à ceux que n o u s  avons  vu pour l e  Formiate d e  Lithium e t  
serait du aux déformations "rémanentesn des paquets d e  dislocations 
préex is tantes  qui ont s u b i t  la d i s s o l u t i o n .  
Scandale  e t  Zarka ont u t i l i s é  l e  programme d e  c a l c u l  d'image 
directe dqEpelboin a f i n  d e  déterminer un nombre d e  dislocations 
H é q u i v a l e n t e s t l  e t  un vecteur de  Burgers wéquivalentw aux c a n a u x .  
Pour l e  contraste  indiqué par une f l èche  s u r  l a  f igure  8 3  i l s  on t  
c o n c l u  que l e  canal correspondant é t a i t  "équivalentw à 50 
d i s l o c a t i o n s  d e  vecteur d e  Burgers  moyen ( 2 a + 3 b ) .  
L'image d i r e c t e  prévue par l e  c r i t è r e  d e  l a  dérivée première 
e s t  tracée sur la f i g u r e  8 4 ;  son a l l u r e  générale correspond assez 
bien à celle du contraste observé sur la topographie, b i e n  quqelle 
p r é s e n t e  d e s  p e t i t s  l o b e s  supplémentaires. Comme dans l e  cas du  
paquet de  dislocations é t u d i é  au paragraphe 1 ,  nous avons constaté 
e n  calculant d e s  images direc tes  pour différents canaux e t  
différentes r é f l e x i o n s ,  que les résultats concordaient  p l u s  ou moins 
bien avec  l e s  images expér imenta le s .  
Une première simulation d e  t rans la t ion  d e  200x200 microns a 
été ca l cu l ée  avec une r é s o l u t i o n  d e  1 . 6  micron pour l e  vecteur d e  
Burgers global  ( 100â+150E). L'image obtenue s u r  l a  f igure 8 5  ne 
correspond ni à l v i m a g e  expér imentale  n i  à l a  courbe d e  l a  f igure  
84. 
Le critère d e  la dérivée seconde a permis  de tracer 
l'intersection d u  cylindre d é f i n i t  par l'inégalité ( 4 9 )  avec un p l a n  
p e r p e n d i c u l a i r e  au cana l .  S i  on m u l t i p l i e  l e  terme de droi te  de 
ce t te  i n é g a l i t é  par un c o e f f i c i e n t  d e  0 . 3  on obtient la courbe de l a  
figure 86  q u i  e s t  en bon accord avec l a  simulation ( f i g u r e  8 5 ) .  
On observe cependant d e  nouveau que l'on n ' a  pas d'intégration 
du domaine d é f i n i t  p a r  c e t t e  courbe l e  long de la p r o j e c t i o n  AC d e  
la ligne d e  l a  dislocation ( f i g u r e  82): AC = 60 microns dans  ce cas.  
Tout ce passe comme s i  l'image d i r e c t e  simulée provenait  d e  l a  
portion du cylindre proche du m i l i e u  du c r i s t a l .  
Nous avons a u s s i  e f f ec tué  d e s  s imulat ions  en faisant varier  
uniquement le module d u  vecteur de Burgers global. Dans ce  cas seule 
la taille de l'image directe prévue par le critere d q A u t h f e r  ( 3 7 )  
change, alors que sa forme r e s t e  constante. Ce résu l ta t  e s t  aussi 
v r a i  p o u r  l'image prévue à l 1 a i d e  d u  c r i t è r e  d e  Balibar ( 4 9 ) .  
Les simulations calculées avec des vecteurs d e  Burgers 
(200â+3006), (zoa+3ob) e t  (5OZ+75b)  sont représentées s u r  l e s  
f i g u r e s  8 7 ,  88 e t  89 respectivement.  Elles permettent de constater 
que la forme d e  llimage simulée ne reste pas constante avec la 
variation du vecteur d e  Eurgers global. Pour les grands vecteurs de 
Burgers (figures 85 et 8 7 )  on a un bon accord avec l'image directe 
prévue A l'aide du c r i t è r e  de  la dérivée seconde  ( f i g u r e  8 6 ) .  A 
mesure que le vecteur de Burgers diminue cet accord devient d e  moins 
en moins bon (figure 8 9  et 8 8 ) .  
Pour confirmer ce résultat nous avons repris le cas du paquet 
d e  dislocations dans le Formiate de L i t h i u m ,  La nouvelle image 
ca lculée  avec un " p e t i t H  vecteur de Burgers d e  ( 5 â + ? b - g ~ 1  est 
représentée sur la f i g u r e  90. 
Contrairement à la simulation de la figure 78, on n ' a  plus d e  
correspondance avec l'image directe calculée à l'aide du critère de 
la dérivée seconde. L8image directe s imulée  se l i m i t e  à une ligne 
no i r e  horizontale épa i s se  correspondant à la projection, suivant la 
direction réfléchie, de la ligne d e  l a  d i s l o c a t i o n  s u r  l a  p laque  
photographique .  
Les études précédentes portant s u r  les images d e  paquets de 
dislocations dans le Formiate de Lithium et de canaux dans le Béry l ,  
dans le cas particulier oG leur o r i e n t a t i o n  e s t  perpendiculaire aux 
faces du cristal, nous amènent aux constatations suivantes: 
-Les images simulées en remplaçant les paquets de dislocations 
ou l e s  canaux par une dislocation unique supposée "équivalenten ne 
concordent pas avec les images experimentales observées sur l e s  
topographies.  
-L'allure générale des images directes prévues à lvaide du 
critère d e  la dérivée première ( 3 7 )  dtAuthier e s t  en assez bon 
accord avec les images expérimentales dans un certain nombre d e  cas .  
Cependant cet accord n'est pas toujours satisfaisant si on é tud ie  
systématiquement l e s  images obtenues  pour diverses ré f l ex ions .  
-La forme de la zone déformée dans laquelle il y a phénomène 
de diffraction des champs d'ondes d'après le critère de la dérivée 
seconde de Ealibar ( 4 9 )  est identique celle des images directes 
des simulations (sans a v o i r  à t e n i r  compte d'une intégration suivant 
la projection de la ligne d e  la dislocation). Cette concordance 
n ' e s t  bonne que si  l e  vecteur de E u r g e r s  global est grand. 
Ces constatations n'ont pas pu ê t r e  toutes expliquées, mais  
nous pouvons tout d e  même avancer les conclusions suivantes: 
Le fait que les images simulées ne concordent p a s  avec l e s  
images expérimentales e s t  peut être du à des phénomènes d e  
re laxat ion  des contra intes  en surface q u i  modifient l e s  images 
réelles. Le programme d e  simulation ne prend  pas  en compte c e s  
phénomènes, e t  notre connaissance il n'existe pas de modèle 
géné ra l  permettant de calculer dans le cas anisotrope les 
déformations dues aux re laxat ions  des c o n t r a i n t e s .  
De plus dans le cas des canaux, il n ' e s t  pas ce r t a in  que l e  
modèle d e  déformation u t i l i s é  soit suffisant: remplacer un canal par 
une dislocation unique de vecteur  de Burgers " é q u i v a l e n t w  représente 
peut ê t r e  une approximation trop gross i ère .  
Le c r i t è r e  de l a  dér ivée  première dtAuthier ,  comme ce la  a é t é  
prouvé par l e  passé, e s t  valable dans le cas d'une d i s l o c a t i o n  
isolée. Il semble que dans le cas de paquets de dislocations ou de 
canaux,  p o u r  lesquels on a de t r è s  fortes déformations et de très 
grands volumes déformés, ce critère ne donne pas d'aussi bons 
r é s u l t a t s .  
Au contraire l e  c r i t è r e  de l a  d é r i v é e  seconde d e  Balibar (49) 
conv ien t  pour ces derniers cas, alors qu'il ne donne pas d e  
r é s u l t a t s  corrects pour une dislocation seule. Les images d i r e c t e s  
prévues par ce critère correspondent d ' a u t a n t  mieux aux images 
simulées que le vecteur de Burgers est  grand: c e c i  met e n  évidence 
un e f f e t  devolurne. Il faut que le volume déformé atteigne une 
certaine taille pour que ce critère s'applique. 
Ceci e s t  à rapprocher des constatations f a i t e s  par Egelboin 
Il9751 lors d'une étude sur la propagation des champs d'ondes au 
voisinage d'une dislocation. La perturbation d u  t r a j e t  des champs n e  
devenait apparente qu'en dessous du coeur d e  la dislocation, c ' e s t  à 
dire lorsque c e s  champs d'ondes  avaient  parcouru une certaine 
distance dans la zone déformée. 
Le phénomène de formation de l'image directe n'est cependant 
pas entièrement compris puisque nous ntavons pas pu expliquer 
pourquoi seule une part ie  du  c y l i n d r e  définit par l'inégalité (49) 
semblait a g i r .  
Pour poursu ivre  cette é t u d e  il s era i t  nécessa i re  d e  trouver 
d e s  paquets d e  dislocations pour lesquels l e s  vecteurs de Burgers 
s o i e n t  déterminés expérimentalement s a n s  ambiguité. 
De/-SIMULATIONS DE SECTIONS 
La nécess i t é  d'intégrer l e s  équations de Takagi à l'aide d'un 
processeur v e c t o r i e l ,  pour simuler des images d e  dislocations en 
translation en des temps raisonnables, a eu des retombées au n i v e a u  
du  c a l c u l  d e s  s e c t i o n s .  
Ceux nouveaux programmes d e  simulation d e  topograph ie s  en pose 
fixe utilisant le FPSlOO ont é t é  mis a u  point. 
1.-PROGRAHME DEFVAP: 
Le programme DEFVAP est en grande p a r t i e  s imi la i re  au 
programme d e  simulation à pas variables DEFV dvEpelboin, et du point 
d e  vue de lvutilisateur son emploi est exactement identique. La 
principale différence est que l'intégration des équations d e  Takagi 
sur un triangle de Borrmann e s t  effectuée dans le processeur 
v e c t o r i e l .  Cet te  intégration e s t  reprise  d u  programme d e  simulation 
d e  translation, mais i c i  on c a l c u l e  évidemment la propagation des 
ondes dans tout l e  triangle de Eorrmann. 
L'utilisation du FPSlOO programmé en language assembleur d o n n e  
un g a i n  de t e m p s  d e  c a l c u l  c o n s i d é r a b l e :  les t e m p s  de simulation 
d'une image en pose f i x e  sont de lvordre d e  3 à 10 minutes 
génGralement, au  l i e u  dienviron deux heures s u r  le Mini ordinateur 
seul, ou 10 à 30 minutes sur IBM 370/168. Ceci permet d'effectuer un 
grand nombre de s i m u l a t i o n s  en f a i s a n t  varier les différents 
paramètres du défaut et en comparant avec les topographies 
expérimentales, afin d'obtenir le meil leur accord possible. 
Le calcul d e  c e s  nombreuses images é t a i t  possible sur les 
ordinateurs  du CIRCE mais i l  aurait f a l l u  l e s  ramener dans notre 
centre d e  c a l c u l  p u i s q u e  l a  représentation se fait en l o c a l .  Le 
t rans fer t  des gros f i c h i e r s  contenant les images aurait demandé une 
manipu la t ion  lourde et l ongue  rendant c e t t e  s o l u t i o n  peu p r a t i q u e  e t  
pas d u  tout i n t e r a c t i v e .  
Au c o n t r a i r e  la réalisation des simulations e n  local é v i t e  l a  
m a n i p u l a t i o n  d e s  gros fichiers images, et permet de visualiser et 
étudier  une image sur le Péricolor 2000 p e n d a n t  qu'une autre e s t  en 
cours d e  c a l c u l  sur l e  FPStOO. 
Une étude détaillée de l a  dislocation présentée sur l a  figure 
60 a été réa l i sée  en collaboration avec Authier, Epelboin et 
Lefeld-Sosnowska. Un grand nombre de sections o n t  été calculées pour 
d i f f é r e n t e s  orientations d e  l a  ligne de l a  dislocation e t  
d i f f é r e n t e s  profondeurs  du coeur, ce qui a permis de mettre en 
évidence l'influence de ces paramètres sur Ilimage obtenue. 
La f igure  91  p r é s e n t e  un exemple d e  topographie en pose f i x e  
r é a l i s é e  par Lefeld Sosnowska avec la ré f l ex ion  333. La simulation 
correspondante de 300x300 microns, c a l c u l é e  par  l e  programme DEFVAP 
en 3mn20s seulement, e s t  v i s i b l e  sur la f i g u r e  92. Comme pour les  
autres images ca lculées  (non présentées  i c i ) ,  on constate un bon 
accord syst&matique entre théorie et expérience. De légères 
différences peuvent cependant être observées: par exemple seules 
trois franges d e  Kato sont visibles sur la section réelle, alors 
qu'il y en a plus s u r  l e s  bords de l a  simulation. Ceci est dû à la 
largeur de la fente l i m i t a n t  le f a i sceau  i n c i d e n t .  
La profondeur de l'intersection d e  la ligne de la dislocation 
avec l e  faisceau direct est de 110 microns sur la simulation; 
l'incertitude sur la détermination d e  l a  profondeur réelle e s t  
d'environ 2 10 m i c r o n s .  
2.-PROGRAMME SLIT: 
Pour o b t e n i r  des images trÈs proches des topographies il e s t  
nécessaire d e  prendre en compte la l a r g e u r  de la f e n t e  limitant le 
faisceau i n c i d e n t  sur le cristal. Comme nous l'avons d i t  au 
paragraphe B - 2  du chapitre 2, cec i  a été réalisé par E p e l b o i n  e t  
Authier  ( 1 9 8 3 )  en c o n s i d e r a n t  plusieurs p o i n t s  sources i n d é p e n d a n t s  
sur  la face d'entrée du cristal, au lieu d'un seul pour une 
simulation de section normale. 
La méthode employée initialement consistait à calculer les 
sections due chaque p o i n t  source avec le programme DEFV puis à les 
ajouter. Ceci demandait un temps de calcul très long et néces s i t a i t  
le stockage des images à sommer. 
Le programme SLIT p o u r  simulation de sections sur processeur 
v e c t o r i e l ,  avec prise  en compte d e  l a  largeur de  fente, a été écrit 
en profitant des sous programmes assembleurs d é j à  m i s  au point pour 
les simulations de translations. L'image simulée est en fait une 
translation p a r t i e l l e ,  et les temps de c a l c u l  sont  d e  l'ordre d e  15 
à 45 minutes suivant la largeur de fente demandge. 
La simulation d e  la section de  la f i g u r e  9 1  a été refaite à 
l'aide du programme S L I T  en p r e n a n t  une f en te  de 12 microns, ce  q u i  
r e v i e n t  à a j o u t e r  cinq s e c t i o n s  dont  l e s  p o i n t s  sources sur l a  f a c e  
d'entrée du cristal s o n t  espacés d e  2.4 microns. Le temps de calcul 
d e  l'image obtenue sur l a  f i gure  9 3  e s t  d'à peine 15  n i n u t e s .  
L'influence de la largeur d e  fente se manifeste globalement 
par une  image plus f l o u e  que celle d e  la f igure  92. Mais cette 
influence est surtout sensible sur deux points: 
-lfimage directe e s t  plus large que sur la simulation 
préckdente ,  c e  q u i  est en meilleur accord avec l'expérience. 
- sur  les b o r d s  d e  la s i m u l a t i o n  l e s  franges d e  Kato l e s  plus 
f i n e s  ont disparu et on a un c o n t r a s t e  très foncé q u i  concorde bien 
avec la topographie d e  la f igure  91.  
Le programme S L I T  permet donc de p a l l i e r  aux l égères  
différences que nous avions notées  au paragraphe précédent e n t r e  
t o p o g r a p h i e  e t  image simulée p a r  DEFVAP. 
- CONCLUSION - 
Le but d e  notre travail é t a i t  d e  r é a l i s e r  un programme d e  
simulation d'images d e  dislocations en topographie aux r a y o n s  X en 
t r a n s l a t i o n .  D'un point de vue théorique le calcul pouvait être 
effectué d e  trois manières: 
1-par addition des intensités d u e s  à des ondes planes d'écart 
à l'incidence de Bragg variable. 
2-par a d d i t i o n  d e s  i n t e n s i t é s  d u e s  à des ondes sphériques d o n t  
l e  p o i n t  source s e  déplace ( s i m u l a t i o n  d e  l'expérience). 
3-par sommation des i n t e n s i t é s  d'une s e c t i o n  fictive réalis& 
en p l a ç a n t  une sou rce  de rayons X au point d'observation ( p r i n c i p e  
d u  retour inverse de la lumière). 
Des travaux an té r i eurs  ont  montré que l a  première méthode 
était mal adaptée au calcul d e s  translations, e t  que  l a  seconde l u i  
était supérieure .  La précision insuffisante de  Ilalgorithme à pas 
constants employé à l'&poque n ' a  c e p e n d a n t  pas  permis d e  rkaliser d e  
simulation. 
Grace un nouvel algcrithme à pas variables, nous avons 
prouvé que les simulations de translations é t a i e n t  possibles par la 
méthode 2. Cependant le calcul d ' u n e  image était irréalisable dans 
l a  pratique car il aurait demandé trop de temps. 
La troisième méthode devait permettre d e  réduire les temps d e  
calcul. Nos tests o n t  cont ré  que ,  probablement pour des raisons 
numériques, l'image directe du d é f a u t  était sous estimée et nous 
avons donc dû ca lculer  les translations en simulant l'expérience. 
En ne c a l c u l a n t  la propagation d e s  ondes que d a n s  l a  part ie  
utile des  triangles de Borrmann, e t  en programmant un processeur 
v e c t o r i e l  FPSlOO directement en language assembleur nous avons é c r i t  
un programme d e  simulation d e  t r a n s l a t i o n s  qui permet des calculs 
drimages en d e s  temps raisonnables. 
Les e x e m p l e s  présentks au c h a p i t r e  4 montrent que les images 
simulées sont en bon accord avec les topographies e x p é r i m e n t a l e s ,  et 
permettent d e  caractériser  l e s  dislocations s i  celles-ci sont 
suffisamment i n c l i n é e s  d a n s  le c r i s t a l .  
L'utilisation d u  programme dans l e  cas  d e  paquets de 
dislocations et d e  canaux n ' a  pas donné d ' a u s s i  bons r é s u l t a t s :  l e s  
images simulées ne c o n c o r d e n t  pas  avec  les images expérimentales 
sans d o u t e  à cause des déformations dues aux relaxations des 
contraintes en surface.  Ceci a cependant  permis pour la première 
fois de mettre en évidence un rapport certain entre l'image directe 
simulée et celle p r é v u e  par le critEre de l'optique géométrique d e  
B a l i b a r .  
Les temps de c a l c u l  restent  longs. Ils diminueront dans un 
avenir proche: les nouveaux processeurs vectoriel sortant sur le 
marché ou annoncés  sont c i n q  à d i x  fois plus rapides que celui que 
nous avons utilisé. 
Les efforts futurs devront porter sur trois points: 
-En ce  q u i  concerne le calcul des déformat ions  il serait 
s o u h a i t a b l e  d e  prendre en compte l e s  r e l a x a t i o n s  des c o n t r a i n t e s  en 
surface notament pour les dislocations proches ou p e r p e n d i c u l a i r e s  à 
la surface. Malheureusement il n'existe pas pour Ilinstant de modèle 
g é n é r a l  anisotrope permettant un tel calcul, e t  l a  programmation 
d a n s  l e  processeur vectoriel est longue et délicate. 
-La méthode de représentation des images simulées sur la 
console de visualisation Péricolor 2000 d e v r a  ê tre  améliorée. 
Actuellement on u t i l i s e  une courbe d e  transformation 
intensité-niveau de gris fournie par le constructeur, et on ajuste 
qualitativement "à l'oeilH les paramètres de cette courbe a f i n  
d'obtenir une image proche d e  l a  t o p o g r a p h i e .  Il faudrait  travailler 
d e  manière p l u s  rigoureuse: l a  pente d e  l a  courbe de  transformation 
é t a n t  f i x é e  une  f o i s  pour toutes  par l a  courbe de réponse des 
plaques expérimentales, on d e v r a  imposer pour l e  fond d e  l'image 
( c r i s t a l  p a r f a i t )  le niveau dont la densité de gris est égale à 
c e l l e  d é t e r m i n é e  par densitométrie d e  l a  topographie. 
D'autre p a r t  il sera p e u t  ê t re  nécessaire d e  t e n i r  compte de 
la réponse non l i n é a i r e  d e  l'écran l u i  même, e t  pour l a  
r e p r é s e n t a t i o n  sur p h o t o g r a p h i e  d e  l a  réponse de l a  pelicule 
u t i l i s é e .  
Tout c e c i  devra se faire rapidement dans l e  Pér i co lo r  afin d e  
conserver ltintéractivité d e  ce  système; on d e v r a  donc programmer en 
assembleur le processeur rapide d e  c e t t e  machine. 
-Les programmes de s i m u l a t i o n  d'images d e  dislocations, aussi 
b i e n  en section qu 'en  translation, sont maintenant des outils de  
t r a v a i l  précis e t  donnent d e s  images d e  q u a l i t é .  Une comparaison 
visuelle a v e c  les images expérimentales,  t e l l e  qu'elle es t  pratiquée 
actuellement,  n ' e s t  pas suffisante pour tirer partie de toutes les 
informations contenues dans les topograph ie s .  Des comparaisons 
d é t a i l l é e s  et quantitatives d e v r o n t  être effectuées: ceci demandera 
une numérisat ion la plus f i n e  p o s s i b l e  des  plaques  expkrimentales, 
avec sortie des images numérisées sur Péricolor. Ces images devront 
certainement subir d e s  traitements (filtrage ou autres) e t  l e  
processeur v e c t o r i e l  sera encore à c e t t e  occasion un outil précieux.  
La possibilité d e  représenta t ion  des intensités en fausses 
couleurs permettra de fa i re  ressortir certains détails des images 
simulées, et facilitera la comparaison avec les topographies. 
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dislocations en  t o p o g r a p h i e  a u x  rayons X e n  translation. Nous 
simulons l l e x p & r i e n c e  en sommant les i n t e n s i t é s  d u e s  & u n e  onde  
s p h é r i q u e  d o n t  le p o i n t  source se d e p l a c e  s u r  l a  f a c e  d'entrée d u  
c r i s t a l .  P o u r  chaque position d e  c e  p o i n t  l'intensité réfléchie est 
calculée, dans un p r o c e s s e u r  v e c t o r i e l  p r o g r a m m e  e n  assembleur, par  
i n t é g r a t i o n  n u m é r i q u e  d e s  é q u a t i o n s  a u x  d é r i v é e s  p a r t i e l l e s  de 
T a k a g i .  
L e s  i m a g e s  simulées s o n t  en bon  a c c o r d  a v e c  les t o p o g r a p h i e s  
e x p é r i m e n t a l e s ,  et p e r m e t t e n t  d e  caractériser les dislocetions si 
c e l l e s - c i  s o n t  s u f f i s a m m e n t  inclinées d a n s  l e  c r i s t a l .  D a n s  le c a s  
d e  p a q u e t s  d e  dislocations o n  a mis en e v i d e n c e  un r a p p o r t  c e r t a i n  
e n t r e  l ' i m a g e  d i r e c t e  simulée e t  celle p r 6 v u e  à l'aide du c r i t é r e  d e  
l'optique g é o m é t r i q u e .  
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